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子 质 量 修饰 对 碳 链 聚合 物 热 导 率 的 影响 
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摘 要 实现 聚合 物 热 导 率 调控 , 对 扩大 其 在 柔性 集成 电路 热管 理 中 的 应 用 非常 重要 . 过 去 的 十 年 中 , 学 者 们 从 纳米 结 
ee E ane gp ates nena ara iar lee ny et 
通过 原子 质量 修饰 简化 模型 ， 探 完了 碳 链 聚 合 物 单 链 的 热 导 率 与 多 种 等 效 取代 基 的 关系 . 研究 发 现 , 氧 原子 质量 修饰 能 显 
著 调 控 碳 链 聚 合 物 单 链 的 热 导 率 ,， 随 着 原子 修饰 质量 的 增加 ， 热 导 率 单调 递减 . 分 析 表 明 , 氧 原子 质量 修饰 会 影响 与 其 成 
键 的 碳 原 子 的 振动 模式 ， 越 大 的 原子 修饰 质量 会 越 多 地 散射 碳 链 中 的 低频 声 子 ， 因 而 使 碳 链 聚 合 物 单 链 的 热 导 率 显著 降 
低 . 本 研究 对 理解 聚合 物 热 导 率 调控 与 多 种 取代 基 之 间 的 关系 具有 指导 意义 。 
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Tailoring Thermal Conductivity of Carbon-chain Polymers through Atomic Mass 


Modification 
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Abstract Tailoring the thermal conductivity of polymers is central to enlarge their applications 
in the thermal management of flexible integrated circuits. Progress has been made over the past 
decade by fabricating materials with various nanostructures, but a clear relationship between various 
functional groups and thermal properties of polymers remains to be established. Here, we numerically 
study the thermal conductivity of single-stranded carbon-chain polymers with multiple substituents 
We find that their thermal conductivity 


can be tuned by atomic mass modifications as revealed through molecular dynamics simulations. 


of hydrogen atoms through atomic mass modification. 
The simulation results suggest that heavy substituents do not assist heat transport. Our analysis 
indicates that atomic mass modifications influence the phonon bands of bonding carbon atoms. The 
heavier atomic mass modifications decrease the thermal conduction by scattering more low-frequency 
phonons in carbon backbones. Our study provides fundamental insight into how to tailor the thermal 
conductivity of polymers through variable substituents. 


Key words polymer; thermal conductivity; substituents, molecular dynamics 
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虽然 聚合 物 因 其 韧性 高 、 密 度 低 、 价 格 低廉 、 抗 ”分 为 两 类 : 基于 摊 杂 的 导热 强化 方法 和 基于 聚合 物 


腐蚀 性 能 好 等 特点 被 广泛 应 用 ， 但 是 聚合 物 的 导热 
系数 非常 低 ， 室 温 下 大 约 在 0.1 Wm-1K-1 趾 ,非常 
差 的 导热 性 能 限制 了 其 在 传 热 领 域 的 应 用 P5. 聚 管 | 
合 物 低 的 导热 性 能 主要 源 于 其 单 链 的 随机 缠绕 ， 这 


少量 高 热 导 率 的 材料 ， 例 如 石墨 烯 (P14 


[15—21] 


的 导热 强化 方法 . 基于 掺 杂 的 导热 强化 方法 就 是 将 
、 碳 纳米 
金属 粉末 Pl 等 ， 添加 到 低热 导 率 的 


种 结构 会 引入 大 量 的 声 子 散射 5 ， 使 得 载 热 声 子 
的 平均 自由 程 降低 。 近 年 来 ， 强 化 聚合 物 的 导热 性 
能 ， 使 其 热 导 率 远 高 于 无 定形 态 聚 合 物 的 热 导 率 水 
F, 已 吸引 了 国内 外 学 者 广泛 的 研究 兴趣 。 B 
通常 ， 我 们 可 以 将 强化 聚合 物 导 热 性 能 的 方法 
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聚合 物 中 ,， 用 填充 材料 的 高 导热 能 力 来 补偿 聚合 物 
的 低 导 热能 力 ， 也 是 提高 聚合 物 导 热 性 能 的 常用 方 
法 .Marconnet 等 19 系统 研究 了 碳 纳米 管 挫 杂 密 
度 对 增强 环 氧 树脂 热 导 率 效果 的 影响 ,研究 结 果 表 
H, 掺 杂 体 积分 数 为 17% 的 多 壁 碳 纳米 管 时 , 碳 纳米 
管 / 环 氧 树脂 复合 材料 的 热 导 率 能 够 增加 18 倍 . 我 们 
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之 前 的 工作 也 证 实 了 , 理想 的 定向 挫 杂 碳 纳米 管 / 聚 
乙烯 模型 2 能 够 显著 地 提高 聚合 物 的 导热 系数 . 然 
而 , 在 实际 应 用 中 , 填料 较 差 的 分 散 性 和 填料 与 基体 
之 间 高 的 界面 热 阻 0223,24, 极 大 地 限制 了 实际 导热 
强化 效果 , 使 得 取得 的 导热 性 能 并 不 理想 . 再 者 , 将 
挫 杂 物 填 充 进 聚合 物 ， 对 聚合 物 本 身 出 色 的 物理 性 
能 也 可 能 造成 危害 . 

第 二 种 方法 是 基于 聚合 物 的 导热 强化 方法 ,这 
种 方法 基于 陈刚 等 8,9 对 聚 乙烯 单 链 热 导 率 的 研究 ， 
陈刚 课题 组 开拓 了 利用 晶体 化 方式 增强 聚合 物 导 热 
系数 的 相关 领域 。 此 方法 的 核心 思想 是 使 用 特殊 方 
法 制造 高 度 定向 的 晶体 化 聚合 物 ， 通 过 减少 材料 中 
的 缺陷 数量 以 达到 降低 声 子 散 射 水 平 ， 提 高 导热 性 
能 的 目的 ,基于 上 述 思想 ， 陈 刚 等 在 实验 和 数值 模 
拟 的 研究 中 ， 聚 合 物 的 导热 系数 均 得 到 了 显著 地 提 
升 ， 为 如 何 设计 和 制造 高 导热 的 聚合 物 提 供 了 理论 
指导 . 随后 的 一 些 工 作 表 明 , 通过 机 械 拉 伸 的 方式 或 
者 使 用 纳米 尺度 模板 的 方法 49112526], 来 增加 无 定 
形态 聚合 物 中 链 的 定向 程度 ， 能 够 极 大 地 增加 其 导 
热 系数 . 例如 , 近期 的 实验 研究 表明 , PASH AY SR END 
纳米 纤维 上 热 导 率 能 够 达到 4.4 Wm-!1K-1, KH 
是 其 块 体 的 20 倍 , 并 且 纳 米 纤 维 仍然 保持 着 无 定形 
态 结构 。Kim 等 27] 通过 实验 研究 了 两 种 共 混 相 容 
性 好 ， 而 且 链 与 链 之 间 能 人 够 形成 特定 氢 键 联接 结构 
聚合 物 , 研究 结果 表明 , 链 与 链 之 间 的 氧 键 形 成 了 密 
度 高 并 分 布 均匀 的 导热 网 络 ， 因 而 共 混 聚合 物 的 面 
内 导热 系数 得 到 了 明显 提升 , 达到 了 1.5 Wm TK 
以 上 . 罗 等 回 研究 了 多 种 聚合 物 纳米 纤维 的 热 导 率 ， 
发 现 其 热 导 率 非 常 依赖 于 聚合 物 的 主 链 结 构 。 这 些 
工作 为 提高 聚合 物 的 热 导 性 能 ， 扩 大 聚合 物 材料 的 
应 用 范围 铺 平 了 道路 . 

尽管 国内 外 学 者 在 提升 聚合 物 导热 性 能 方面 已 
经 取得 了 众多 进展 , 但 是 各 种 官能 团 对 聚合 物 导 热 
系数 的 影响 仍 是 一 个 待 解决 的 问题 . 基于 简化 模型 ， 
我 们 的 模拟 结果 给 出 了 原子 质量 修饰 影响 碳 链 聚 合 
物 单 链 导热 系数 的 基本 规律 . 在 下 面 的 章节 中 ， 我 
们 首先 介绍 了 模型 结构 和 模拟 方法 ,然后 讨论 了 模 
拟 结果 , 并 分 析 了 导热 性 能 演变 机 理 。 


1 模型 和 方法 


在 本 文中 , 我 们 使 用 分 子 动力 学 模拟 的 方法 , 研 
究 了 各 种 碳 链 聚 合 物 单 链 的 热 导 率 . 碳 链 聚合 物 单 
链 由 聚 乙烯 单 链 中 的 氧 原子 被 各 种 官能 团 蔡 换 得 到 ， 
HEE EAT Ae a RU AE, PRE AES. 
为 了 易于 多 种 官能 团 模 型 的 实现 ， 我 们 通过 修改 聚 
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乙烯 单 链 中 氧 原子 的 原子 质量 来 代表 多 种 官能 团 ， 
而 不 是 被 实际 的 官能 团 鞭 换 ， 并 且 碳 原子 与 被 修饰 
氧 原子 之 间 的 键 能 保持 不 变 . 另外 , 我 们 忽略 了 实际 
取代 基 对 单 链 的 分 子 结构 可 能 造成 的 变化 . 图 1 给 
出 了 通用 力 场 P59) 下 势 阱 深度 (ku) 和 修饰 的 相对 
原子 质量 (m) 的 比值 与 相对 原子 质量 的 关系 ,修饰 
原子 质量 的 简化 方法 得 到 的 结果 与 真实 原子 的 结果 
基本 吻合 , 说 明 我 们 使 用 的 简化 模型 的 合理 性 。 


—O Atomic modification 
@ Real elements 
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图 1 通用 力 场 下 势 阱 深度 (ki) 和 修饰 的 相对 原子 质量 (m) 的 
比值 与 相对 原子 质量 的 关系 , 其 中 实心 圆 点 是 真实 原子 与 四 面 
体 碳 原子 形成 的 共 价 键 的 情况 ,空心 圆 点 是 氨 原 子 质量 修饰 模 
型 中 碳 氧 键 的 数据 ,两 者 基本 吻合 
Fig. 1 The depth of potential well per unit mass (FTJ/rm) 


versus relative atomic mass (m) under the Universal force 
field (UFF). The solid dots represent covalent bonds between 
tetrahedral carbon and main group elements. The open 
squares represent covalent bonds between tetrahedral and 


hydrogen atoms with mass modifications 


原子 质量 修饰 的 聚 乙烯 单 链 的 结构 示意 图 如 图 
2 所 示 , 深 灰 色 原 子 代表 碳 (C) 原子 , 白色 原子 代表 
A H) 原子 ,灰色 原子 代表 被 原子 质量 修饰 过 的 氨 
原子 , 用 X 表示 . 在 下 文中 ,， 聚 乙烯 单 链 用 PE KR 
示 ， 被 原子 质量 修饰 过 的 聚 乙烯 单 链 代 表 简 化 的 碳 
HERG EE, 用 MPE RR. 在 分 子 动力 学 的 计算 
中 ， 取 如 图 2 所 示 的 特定 长 度 单 链 结构 作为 最 小 重 
复 单元 (Basic cell), 使 用 周期 性 边界 可 以 模拟 无 限 
长 的 单 链 结构 。 

我 们 使 用 分 子 动力 学 软件 LAMMPS PO 来 计算 
PE 和 MPE 的 热 导 率 , 平衡 分 子 动力 学 计算 热 导 率 
由 格林 - 库 伯 公式 BU 得 到 


1 OOP aa 一 
s= serv | i mi 


其 中 kp ERR RW RL, V 是 模拟 系统 的 体积 , T 
是 绝对 温度 ，J (T) J (0) 是 自 相关 函数 , () 代表 统 
计 平 均 . 本 文 模拟 采用 自 适 应 分 子 间 反 应 经 验 键 序 


(1) 
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(AIREBO) [2 来 描述 PE 中 碳 氨 原子 的 相互 作用 ， 
也 用 来 描述 MPE 中 各 原子 的 相互 作用 , 这 个 势 函数 
适用 于 由 碳 氧 原子 组 成 的 系统 ， 势 函数 形式 为 


B= 53> ERO + 25" 
ee (2) 

》， 5 Ba 

kAi,j IFi,j,k 
其 中 BREBO 项 描述 C-C, H-H 和 C-H 之 间 的 短 
程 相互 作用 ， 其 截断 距离 为 0.2 nm; BY 项 描述 
原子 之 间 的 长 程 相互 作用 ， 作 用 范围 为 0.2~0.85 
nm; BTORSION 项 为 一 种 四 体 势 ， 设 置 碳 氨 系统 中 
的 各 种 二 面 角 参 数 . 模拟 的 过 程 中 ， 在 三 个 方向 都 
是 周期 性 边界 ， 但 是 在 横 截面 方向 尺寸 足够 大 ,使 
得 链 与 链 之 间 没 有 相互 作用 。 单 链 的 有 效 导热 模 截 
面积 取 为 0.18 nm? |S), 这 与 理想 聚 乙烯 晶体 唱 格 结 
构 中 单 链 的 有 效 截面 积 一 致 . 
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图 2 氢 原 子 质量 修饰 的 聚 乙烯 单 链 的 结构 示意 图 


Fig. 2 The representative models of PE structures with 


atomic mass modifications 


在 热 导 率 的 计算 中 , 使 用 速度 Verlet 算法 积 
运动 方程 ,分 子 动力 学 模拟 的 步 长 设置 为 0.2 fs. 首 
先 ， 在 正则 系 综 (NVT) 下 使 用 Nose-Hoover 热 浴 ， 
使 系统 在 300K 达到 平衡 态 ， 这 个 过 程 历时 400 ps, 
然后 , 在 等 温 等 压 系 综 (NPT) F, 保持 300 K 运行 
400 ps 得 到 零 压 尺寸 。 得 到 零 压 结构 之 后 ， 再 于 微 
正则 系 综 下 运行 2 ns 以 消除 热 浴 的 影响 。 最 后 再 保 
持 微 正则 系 毕 运行 5 ns, 每 0.4 fs 记录 一 次 热流 值 ， 
以 得 到 热流 自 相关 函数 . 通过 式 (1), 由 热流 自 相 关 
函数 积分 可 以 得 到 热 导 率 ， 最 终 的 热 导 率 由 多 个 不 
同 初始 速度 的 算 例 平均 得 到 . 


2 结 采 与 讨论 


首先 , 使 用 平衡 分 子 动力 学 方法 ， 我们 计算 了 
PE 单 链 的 热 导 率 , 长 度 为 20 nm 的 PE 单 链 的 热 导 


率 如 图 3 所 示 , 图 3(a) 表示 不 同 初 始 速度 条 件 下 热 
导 率 的 积分 曲线 , 图 3(b) 表示 平均 的 热流 目 相关 画 
数 (HFACF) 曲线 及 其 热 导 率 积分 曲线 . 在 热 导 率 计 
算 中 , 通常 需要 使 用 不 同 的 初始 速度 条 件 计 算 多 次 ， 
然后 取 平 均值 . 一 方面 是 因为 热流 自 相关 函数 记录 
中 存在 噪声 , 随 着 自 相 关 时 间 的 增加 , 热流 自 相关 函 
数 信号 会 逐渐 衰减 至 0, 而 热 噪声 的 强度 却 认为 基本 
保持 不 变 . 当 信 号 衰减 到 与 噪声 同 量 级 或 者 更 小 时 ， 
噪声 就 会 显著 影响 热 导 率 的 最 终结 果 . 另 一 方面 是 
增加 结果 的 遍历 性 , 理论 上 模拟 的 次 数 越 多 、 时 间 越 
长 , 结果 越 准 确 , 而 实际 上 不 可 能 实现 , 所 以 使 用 不 
同 初始 条 件 计 算 多 次 ,使 最 终 热 导 率 结果 尽 可 能 准 
确 . 在 图 3(b) F, 可 以 看 出 随 着 自 相关 时 间 的 增加 ， 
平均 的 热流 自 相 关 函 数 信号 逐渐 减弱 ,平均 的 热 导 
率 曲 线 先 波动 增加 然后 收敛 ,在 收敛 处 即 可 取得 20 
nm 的 PE 单 链 的 热 导 率 值 . 


20 nm PE at 300 K 
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图 3 300 K 下 20 nm 的 PE 单 链 热 导 率 数 据 ; (a) 不 同 初始 速 
度 条 件 下 热 导 率 的 积分 曲线 ; (b) 不 同 初始 速度 条 件 下 平均 的 热 
流 自 相关 函数 曲线 及 其 热 导 率 积分 曲线 
Fig. 3 The thermal conductivity of PE chains at a length of 
20nm at 300K. (a) The integral thermal conductivity curves 
under various initial velocity conditions; (b) The averaged 
heat flux auto-correlation function and corresponding integral 


thermal conductivity curve 
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在 计算 MPE 的 热 导 率 之 前 , 首先 需要 研究 热 导 
率 的 尺寸 效应 。 尺 寸 效 应 即 纳 米 尺 度 材料 的 热 导 率 
随 材 料 尺 寸 变 化 而 变化 ， 是 在 纳米 尺度 热 输 运 中 普 
遍 存 在 的 现象 . 我 们 使 用 上 述 方法 计算 了 不 同 链 长 
的 PE 单 链 的 热 导 率 , 图 4 给 出 了 300 K 下 PE 单 
链 的 热 导 率 与 长 度 的 关系 , 可 以 看 出 随 着 长 度 由 10 
nm 增加 到 80 nm 的 过 程 中 ,， 热 导 率 基本 不 发 生变 
化 . 因此 , 长 度 为 10 nm 的 PE 单 链 就 能 够 克服 尺寸 
效应 了 ， 更 大 的 单 链 长 度 对 热 导 率 的 结果 影响 可 以 
忽略 . 因此， 权衡 了 计算 准确 性 与 计算 资源 需求 之 
后 , 以 下 关于 MPE 的 模拟 都 采用 10 nm 作为 MPE 
WKE. 


O PEat 300K 


L/nm 


图 4 300 K 下 PE 单 链 的 热 导 率 与 长 度 的 关系 
Fig. 4 The thermal conductivity dependence of PE chains 
upon length at 300 K 


然后 使 用 相同 的 方法 ,我 们 计算 了 不 同 氨 原子 
修饰 质量 下 10 nm 的 MPE 的 热 导 率 , 得 到 了 MPE 
热 导 率 与 氨 原 子 修饰 质量 (mx) 的 关系 . 图 5 给 出 
了 修饰 质量 为 80 g/mol EF, MPE 单 链 热 导 率 数据 ， 
图 5(a) 是 不 同 初始 速度 条 件 的 热 导 率 结果 , 图 5(b) 
是 平均 之 后 的 热流 自 相 关 函 数 曲 线 和 平均 值 后 的 热 
导 率 积分 曲线 。 可 以 发 现 ， 热 流 自 相关 表 数 曲线 与 
热 导 率 曲 线 基 本 与 PE 一 致 , 但 与 PE 热 导 率 56.7 
Wm-1K-! 相 比 , 修饰 质量 为 80 g/mol 的 MPE 的 
热 导 率 大 幅 降低 ， 约 为 21.5 Wm 1K =, FETH 
62.1%. 图 6 给 出 了 不 同 原子 修饰 质量 的 MPE 的 导 
热 系 数 ， 修 饰 质量 的 取 值 范围 是 0.5 到 127 g/mol, 
与 真实 原子 的 原子 质量 基本 一 致 。 从 导热 系数 与 修 
饰 质量 的 关系 可 知 ， 导 热 系数 随 着 修饰 质量 的 增加 
而 单调 下 降 ， 指 数 拟 合 得 到 斜率 为 -0.21 士 0.02， 表 
明 较 轻 的 原子 质量 有 利于 MPE 的 热传导 。 为 了 提 
升 碳 链 聚 合 物 的 导热 性 能 , 在 链 结构 的 合成 过 程 中 ， 
应 该 有 目的 的 避免 较 重 原子 质量 的 取代 基 。 
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为 了 分 析 MPE 热 导 率 变化 趋势 的 原因 , 然后 我 
们 分 别 记 录 了 C 原子 和 X 原子 的 速度 自 相关 函数 ， 
由 快速 傅 里 叶 变换 得 到 各 自 的 声 子 切 率 谱 . 图 7 分 
析 了 不 同 给 修饰 质量 的 MPE 单 链 中 C 原子 和 X 原 
子 的 振动 功率 谱 . 可 以 看 出 , C 原子 和 X 原子 的 声 
子 模式 均 强 烈 依赖 于 修饰 原子 X 的 原子 质量 . 随 着 
mx 增加 , X 原子 的 声 子 模式 逐渐 从 高 频 移 向 低频 ， 
最 终 集中 在 0~10THz. 由 于 C 原子 和 X 原子 之 间 
的 共 价 键 联接 ，C 原子 的 声 子 模式 也 出 现 了 明显 变 
化 , BEA mx 的 增加 ，C 原子 的 低频 声 子 逐渐 减弱 ， 
表明 越 来 越 多 的 低频 声 子 被 散射 了 .低频 声 子 因 有 
较 大 的 群 速度 ， 在 导热 贡献 中 起 主要 作用 ， 然 而 原 
子 质量 修饰 对 X 原子 声 子 模式 的 影响 散射 掉 了 碳 链 
中 的 低频 声 子 ， 所 以 MPE 的 热 导 率 随 着 mx 的 增 
加 而 逐渐 降低 . 
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图 5 300K 下 氢 原 子 修饰 质量 为 80 g/mol 的 10 nm 的 MPE 
单 链 热 导 率 数 据 ; (a) 不 同 初始 速度 条 件 下 热 导 率 的 积分 曲 
线 ; (b) 不 同 初 始 速 度 条 件 下 平均 的 热流 自 相关 函数 曲线 及 其 热 
导 率 积分 曲线 
Fig. 5 The thermal conductivity of PE chains with hydrogen 
atomic mass modifications of 80g/mol at a length of 10nm at 
300K. (a) The integral thermal conductivity curves under 
various initial velocity conditions; (b) The averaged heat flux 
auto-correlation function and corresponding integral thermal 
conductivity curve 
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为 进一步 验证 我 们 的 结果 ， 我 们 使 用 COM- 
PASS b3 势 函 数 计算 了 PE, R LNE (PVA) AR 
丙烯 (PP) FERRIE, B 8 给 出 了 各 单 链 的 热 
导 率 与 长 度 的 关系 . 使 用 AIREBO 和 COMPASS 计 
算得 到 的 PE 单 链 的 热 导 率 基 本 一 致 . 可 以 看 出 , 它 
们 的 热 导 率 均 随 长 度 的 变化 不 大 , 在 长 度 为 160 nm 
时 , PVA 和 PP 单 链 的 热 导 率 分 别 为 7.01 Wm-IK-1i 
和 5.83 Wm-!K-!, PVA 和 PP 单 链 的 热 导 率 非 常 
相近 ， 而 远 小 于 PE 单 链 的 热 导 率 , 这 与 我 们 MPE 
热 导 率 与 修饰 质量 的 结果 基本 一 致 . PVA 和 PP 的 
热 导 率 值 相近 ， 是 因为 羟基 和 甲 基 的 质量 相近 。 E 
们 的 热 导 率 远 小 于 MPE 修饰 质量 为 12 g/mol 和 17 
g/mol 的 热 导 率 , 是 因为 PVA 和 PP 中 只 有 50% 的 
碳 原子 上 有 取代 行为 发 生 ， 碳 链 上 碳 原子 之 间 本 身 
就 存在 着 声 子 模式 差异 , 而 MPE 中 碳 链 上 碳 原子 的 
声 子 模式 是 一 致 的 。 


Model C-X 


Slope=—0.214 


图 6 MPE 的 导热 系数 与 原子 修饰 质量 (mx) 的 关系 


Fig. 6 The thermal conductivity of MPE with varied mx 
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图 7 不 同 原子 修饰 质量 时 MPE 中 碳 原子 (C) 和 修饰 原子 (X) 
的 功率 谱 


Fig. 7 The normalized power spectrum of C atoms and X 
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BELE: 原子 质量 修饰 对 碳 链 聚 合 物 热 导 率 的 影响 


L/nm 


图 8 使 用 COMPASS 热 函 数 计算 PE, PVA 和 PP 单 链 的 导 
热 系数 与 长 度 的 关系 
Fig. 8 The thermal conductivity of PE, PVA and PP chains 
at different lengths using COMPASS potential 


3 结论 


本 文 使 用 平衡 分 子 动力 学 方法 ,首先 研究 了 聚 
乙烯 单 链 的 尺寸 效应 ,然后 通过 原子 质量 修饰 简化 
模型 ， 探 究 了 碳 链 聚 合 物 单 链 的 热 导 率 与 多 种 等 效 
取代 基 的 关系 .研究 发 现 ， 氧 原子 质量 修饰 能 显著 
调控 碳 链 聚合 物 单 链 的 热 导 率 ， 随 着 原子 修饰 质量 
的 增加 , 热 导 率 单调 递减 . 分 析 表 明 , 氧 原子 质量 修 
饰 会 影响 与 其 成 键 的 碳 原 子 的 振动 模式 ， 越 大 的 原 
子 修饰 质量 会 越 多 地 散射 碳 链 中 的 低频 声 子 ， 因 而 
使 碳 链 聚合 物 单 链 的 热 导 率 显著 降低 ,使 用 COM- 
PASS 势 函数 模拟 的 聚 乙烯 、 聚 乙烯 醇和 聚 丙烯 单 链 
的 热 导 率 结果 基本 验证 了 我 们 的 结论 . 本 研究 对 基 
于 各 种 取代 基 的 聚合 物 热 导 率 调 控 具 有 指导 意义 。 
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